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1.- Introducción 
La irradiación de sistemas biológicos por haces de partículas energéticas (electrones, positrones o iones) tiene 
gran interés debido a sus numerosas aplicaciones en física médica, como en radioterapia y radioprotección1 o en el 
tratamiento oncológico2. Así pues, es necesario estudiar y comprender las primeras etapas físicas y químicas de la 
radiación en los materiales de interés biológico para poder predecir el dañado que se producirá en estos sistemas. 
El tratamiento radioterapéutico mediante haces de protones energéticos, u otros iones ligeros, es una alternativa 
que ofrece notables ventajas frente a los tratamientos usados habitualmente, los cuales emplean haces de fotones o de 
electrones, ya que estos últimos depositan la mayor parte de su energía cerca de la superficie del tejido biológico. Así, si 
se trata de un tumor profundo es necesario incidir sobre éste con haces de electrones o fotones desde distintas 
direcciones a fin de minimizar el dañado que se produce en los tejidos sanos a la entrada del haz. Sin embargo, los 
haces de iones de alta energía sufren poca dispersión angular y tienen una penetración dentro del blanco bien definida, 
sufriendo un aumento significativo de la pérdida de energía al final de sus trayectorias. Así, la mayoría de la energía del 
haz de iones se deposita al final de su camino, en una pequeña región denominada pico de Bragg, mientras que sólo una 
pequeña proporción de esta energía se transfiere al tejido en la región anterior y posterior a este pico. Estas 
características permiten controlar que la energía del haz de iones se deposite a una profundidad dada, donde se espera 
que actúe sobre el tumor y se reduzca el daño producido en el tejido sano. Además del gran depósito de energía en el 
pico de Bragg, existe en esta zona un incremento en la densidad de ionización y en la efectividad biológica para destruir 
células. Por todo ello, la radioterapia mediante haces de iones energéticos, técnica que se propuso hace ya más de 
sesenta años3, es una herramienta eficaz para el tratamiento de tumores4,5. 
Estas posibilidades y aplicaciones han hecho renacer el interés por comprender y mejorar el estudio de las 
interacciones que tienen lugar cuando proyectiles energéticos se mueven a través de materiales de interés biológico. 
Desde un punto de vista básico, es importante conocer de una forma completa y detallada los distintos fenómenos que 
acontecen a nivel atómico cuando un haz de partículas cargadas interacciona con sistemas biológicos; este problema 
presenta numerosas ramificaciones6 debido a las diferentes propiedades que puede tener el sólido, así como a la 
naturaleza y energía de los proyectiles. Para disponer de información que cubra tantos materiales, proyectiles y energías 
se suelen emplear métodos de interpolación a partir de datos experimentales ya conocidos7. Sin embargo, este tipo de 
interpolaciones no siempre son adecuadas, ya que en algunos casos difieren hasta en un 30% de los valores obtenidos 
experimentalmente8. Por tanto, es deseable la realización de nuevos estudios que ayuden a conocer cómo pierden 
energía los proyectiles rápidos en diversos materiales. De hecho, éste es uno de los motivos por los cuales la Comisión 
Internacional de Medidas y Unidades de Radiación (ICRU) ha ido preparando compilaciones de datos que abarcan una 
gran variedad de materiales y un gran número de proyectiles9–11. 
En este trabajo estamos interesados en evaluar la pérdida de energía de un haz de protones energéticos al 
incidir sobre un organismo vivo. Para ello resulta conveniente considerar que el blanco irradiado es agua líquida, ya que 
representa una parte mayoritaria en la composición de todos los organismos vivos, y resulta más simple caracterizar su 
respuesta a la perturbación producida por el haz de protones.  
Además, se presenta el código de simulación SEICS (en inglés, Simulation of Energetic Ions and Clusters 
through Solids)12–14 basado en una combinación del método de Montecarlo y de Dinámica Molecular, que permite 
seguir dinámicamente las trayectorias del haz de protones al incidir sobre agua líquida hasta que éstos se detienen, 
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debido fundamentalmente a las interacciones con los electrones del blanco. Así, a partir de las coordenadas, velocidades 
y carga de los proyectiles en cada instante es posible obtener la energía depositada por el proyectil en función de la 
posición en el material irradiado. El programa SEICS incluye la pérdida de energía electrónica de los protones con los 
electrones del blanco, los procesos de pérdida y captura de electrones por parte del proyectil y la dispersión nuclear con 
los núcleos atómicos del blanco. Como resultado de esta simulación obtendremos la dosis depositada por haces de 
protones (con energías en la región de 0.25 MeV/u a 10 MeV/u) en agua líquida, en función de la profundidad.  
Para poder realizar las simulaciones con el código SEICS es necesario conocer previamente la pérdida de 
energía electrónica de un haz de protones en agua líquida en función de la energía incidente, para ello utilizaremos el 
formalismo dieléctrico15, usando el modelo MELF-GOS (en inglés, Mermin-type Energy Loss Functions-Generalized 
Oscillator Strentghs)16,17 para describir de forma realista las propiedades dieléctricas del agua líquida. 
 
2.- Modelado del frenado electrónico del proyectil 
Cuando inciden proyectiles energéticos sobre un material, la mayor parte de su energía la pierden por 
excitación e ionización de los electrones del blanco en lo que se conoce como frenado electrónico. El formalismo 
dieléctrico15 proporciona una descripción adecuada de las excitaciones electrónicas que se producen en un material 
debido a la incidencia de partículas cargadas rápidas, ya que incluye conjuntamente los efectos del apantallamiento del 
proyectil y las excitaciones electrónicas de los electrones del blanco. 
Para un proyectil con número atómico Z1, carga q y velocidad v que se mueve por el interior de un material, 
caracterizado por su función dieléctrica ε(k, ω), su pérdida de energía se puede cuantificar mediante magnitudes tales 
como el poder de frenado Sq (en inglés, stopping power), que representa la energía media perdida por el proyectil por 
unidad de camino recorrido, y el straggling en la pérdida de energía, Ωq2, que constituye la varianza en la distribución 
de la pérdida de energía del proyectil por unidad de camino recorrido. El formalismo dieléctrico proporciona ambas 
magnitudes mediante las siguientes expresiones15 para el poder de frenado, Sq, 
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y para el straggling en la pérdida de energía, Ωq2, 
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donde e es el valor absoluto de la carga del electrón, ρq(k) es la transformada de Fourier de la densidad de carga del 
proyectil para el estado de carga q, e Im[–1/ε(k, ω)] es la función de pérdida de energía del blanco (en inglés, Energy 
Loss Function, ELF), que representa la respuesta de las excitaciones electrónicas del material al recibir una 
transferencia de momento ħk y de energía ħω. Por tanto, para conocer el frenado electrónico del proyectil es 
imprescindible tener una descripción realista de la ELF del material (agua líquida en nuestro caso) para cualquier 
momento y energía transferida al blanco. 
A energías intermedias y bajas del haz de iones es necesario considerar los procesos de captura y pérdida de 
electrones entre el proyectil y el blanco. Estos procesos implican un cambio continuo en el estado de carga de la 
partícula incidente mientras viaja a través del material, lo cual da lugar a una modificación de su pérdida de energía que 
debe ser considerada. Por tanto, el poder de frenado S se obtiene como una suma ponderada del poder de frenado Sq 
para cada estado de carga q del proyectil18,19 
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de la misma forma el straggling en la pérdida de energía,  Ω2, vendrá dado por 
∑
=
Ω=Ω
1
0
22
Z
q
qqφ  (4) 
donde φq es la probabilidad de que el proyectil tenga el estado de carga q. Hemos supuesto que φq son las fracciones de 
carga en equilibrio, ya que éste se alcanza sólo unos femtosegundos después de que el proyectil penetre en el blanco. φq 
depende de la velocidad y naturaleza del proyectil y del blanco. Hemos utilizado las fracciones de carga que suministra 
el código CasP 3.120; aunque para blancos compuestos, como el agua líquida, este programa aplica la regla de Bragg 
para obtener las fracciones de carga21. 
 
2.1.- Función de pérdida de energía del agua líquida 
Tal como se comentó anteriormente, una magnitud fundamental para la evaluación de la pérdida de energía 
electrónica de proyectiles mediante el formalismo dieléctrico es la función de pérdida de energía del material (ELF); 
Im[–1/ε(k, ω)]. Por tanto, hemos de describir correctamente todo el espectro de excitaciones electrónicas del blanco 
(agua líquida en este caso) en función del momento y de la energía transferida (ħk, ħω), esto es, la superficie de Bethe.  
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Figura 1. Función de pérdida de energía (ELF) del agua líquida en el límite óptico (ħk=0) en 
función de la energía transferida, ħω. Los símbolos representan los datos experimentales24, mientras 
que la línea continua corresponde al modelo MELF-GOS16,17. A energías transferidas altas, 
comparamos con los datos de Henke et al.30 y de NIST31. 
 
Actualmente, se dispone de datos experimentales de la ELF del agua líquida en el límite óptico (momento 
transferido nulo), y para algunos momentos transferidos diferentes de cero22–24. Dichos datos experimentales se han 
obtenido mediante espectroscopia de dispersión inelástica de rayos X y difieren significativamente de otras medidas de 
la ELF del agua líquida, más antiguas, obtenidas mediante experimentos de reflectancia25 y realizados sólo en el límite 
óptico. Recientemente, se han usado estos nuevos datos experimentales de la ELF del agua líquida para calcular el 
poder de frenado de protones26,27, encontrando que dan lugar a cambios significativos en las proximidades del máximo 
del poder de frenado.  
En este trabajo hemos utilizado el modelo MELF-GOS (en inglés, Mermin-type Energy Loss Function-
Generalized Oscillator Stregths)16,17 para obtener la ELF del agua líquida, donde las excitaciones de los electrones 
externos se describen mediante una combinación lineal de ELF tipo Mermin28 ajustadas en el límite óptico a los datos 
experimentales más recientes24. Por el contrario, la contribución de los electrones internos, en concreto, de los 
electrones de la capa K del oxígeno, se describen mediante GOS29 (en inglés, Generalized Oscillator Strengths, GOS). 
En la figura 1 se muestran los resultados de la ELF del agua líquida en el límite óptico, aplicando el modelo MELF-
GOS (línea continua) y los datos experimentales24 (símbolos), en función de la energía transferida ħω. En la parte 
derecha de la figura 1 representamos la ELF a energías altas (en escala logarítmica), donde se compara con los datos 
experimentales de los factores atómicos de rayos X para el oxígeno obtenidos por dos grupos de investigación 
independientes: Henke et al.30 y NIST31. 
Una de las ventajas del modelo MELF-GOS es que la ELF ajustada en el límite óptico (ħk=0) se puede 
extender automáticamente a un momento transferido finito a través de las propiedades de la función dieléctrica de 
Mermin y del modelo GOS32. Esto es particularmente importante para biomateriales, ya que para estos materiales no 
existen, en general, datos experimentales de la función de pérdida de energía para transferencia de momento no nulo, y 
por tanto, se ha de recurrir a modelos teóricos realistas para su correcta descripción. 
En la figura 2 comparamos la ELF para el agua líquida obtenida mediante el modelo MELF-GOS (línea 
continua) con los resultados experimentales22, representados por símbolos, para dos valores diferentes del momento 
transferido, ħk = 0.624 Å−1 y 1.90 Å−1, respectivamente. También se muestran los resultados obtenidos mediante el 
modelo de Drude extendido33 y el modelo de Penn34, que son dos métodos ampliamente usados en la descripción de la 
ELF de materiales, para los cuales es necesario definir una relación de dispersión de la frecuencia de plasmón en 
función del momento transferido. Merece la pena destacar que estas tres descripciones de la ELF son idénticas en el 
límite óptico, mientras que difieren significativamente al aumentar el momento transferido. Se puede observar en la 
figura 2 que los resultados obtenidos mediante el modelo MELF-GOS para el agua líquida concuerdan 
satisfactoriamente con los datos experimentales incluso para valores grandes del momento transferido. Sin embargo, la 
ELF obtenida mediante el modelo de Drude extendido o el modelo de Penn están claramente en desacuerdo con los 
datos experimentales35. En resumen, la ELF del agua líquida obtenida mediante el modelo MELF-GOS describe 
correctamente las principales características de la ELF experimental en el límite óptico, y a momentos transferidos 
diferentes de cero, y además satisface la regla de suma f para cualquier valor de momento transferido36. Como resultado 
de este modelo, también es posible calcular la energía de excitación media del blanco36, obteniendo I = 79.4 eV para el 
agua líquida. 
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Figura 2. Función de pérdida de energía (ELF) del agua líquida en función de la energía transferida, 
ħω, para momento transferido kh  = 0.624 Å−1 y 1.90 Å−1. Los símbolos corresponden a datos 
experimentales22, mientras que las líneas representan las ELFs obtenidas mediante los modelos 
teóricos indicados en la leyenda: MELF-GOS (línea continua), Drude extendido (línea discontinua) 
y Penn (línea de puntos). 
 
A energías altas, una forma sencilla de evaluar el poder de frenado de iones a través de sólidos es la teoría de 
Bethe6, donde la energía de excitación media del blanco, I, es la magnitud fundamental; por tanto, ya que muchos 
cálculos de la pérdida de energía de iones están basados en esta teoría, es importante evaluar correctamente el valor de 
I. En la tabla 1 se muestran diversos valores de la energía de excitación media del agua líquida que se pueden encontrar 
en la bibliografía. Como puede observarse, el valor de ∼80 eV para la energía de excitación media del agua líquida 
prevalece sobre el valor efectivo de 67.2 eV usado en las recientes tablas de ICRU7311 del frenado en agua líquida. 
 
Tabla 1. Energía de excitación media procedente de distintas fuentes bibliográficas. 
Referencia I (eV) 
ICRU379, ICRU4910 75 ± 3 
Bichsel et al.37,38 79.7  ± 2.0 
Dingfelder et al.39 81.8 
Krämer et al.40 77 
ICRU7311 67.2 
Emfietzoglou et al.41,42 (depende del dato usado para la capa K del oxígeno) 80.7 y 82.4 
Paul et al.43 80.8 ± 2.0 
Kumazaki et al.44 78.4 ± 1.0 
Modelo MELF-GOS, en este trabajo 79.4 
 
2.2.- Resultados del poder de frenado y straggling para protones en agua líquida 
A partir del formalismo dieléctrico y de la descripción del espectro de pérdida de energía del agua líquida 
mediante el modelo MELF-GOS, hemos calculado el poder de frenado y el straggling en la pérdida de energía de 
protones en agua líquida. En la figura 3(a) se muestran los resultados obtenidos para el poder de frenado en función de 
la energía incidente del proyectil; también se presentan los valores del programa semiempírico SRIM200845, los 
resultados tabulados en ICRU4910 y los datos experimentales disponibles en la bibliografía46–48. Merece la pena 
destacar que no existen datos experimentales del poder de frenado para protones en agua líquida, por lo que hemos 
incorporado los datos experimentales obtenidos para hielo, que difieren significativamente de los resultados 
correspondientes al agua en fase vapor10. Según se observa en la figura 3(a) cuando los protones tienen energías altas, 
mayores de 300 keV, el modelo MELF-GOS y los datos de ICRU4910 proporcionan resultados similares para el poder 
de frenado, acentuándose las diferencias a energías menores y alrededor del máximo. El poder de frenado de 
SRIM2008 así como los datos de ICRU49 están basados en ajustes a datos experimentales, por lo que proporcionan 
resultados similares y, además, concuerdan con los experimentos disponibles, si bien estos últimos son para hielo, no 
para agua líquida. Nótese que los valores de SRIM200845 tienen una pequeña discontinuidad cuando los protones 
tienen una energía de ~1 MeV. 
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Figura 3. (a) Poder de frenado y (b) straggling para protones en agua líquida en función de la 
energía incidente del proyectil. Los símbolos son los datos experimentales para el poder de frenado 
de hielo46-48. Las curvas representan los cálculos obtenidos con el modelo MELF-GOS (línea 
continua), SRIM200845 (línea roja discontinua) y los datos tabulados en ICRU4910 (línea azul de 
puntos y rayas). La línea negra discontinua representa el valor del straggling de Bohr17. 
 
Aunque los resultados obtenidos por el modelo MELF-GOS están basados en la primera aproximación de 
Born, las correcciones asociadas al efecto Barkas y al término de Bloch pueden considerarse despreciables para 
energías ~ 100 keV26,27. En cualquier caso, el poder de frenado obtenido por el modelo MELF-GOS es ~ 1 eV/Å menor 
que los resultados proporcionados por SRIM2008 e ICRU49 para protones con energías menores y alrededor del 
máximo del poder de frenado, y no coinciden con los valores experimentales, si bien estos corresponden al frenado en 
hielo y no en agua líquida. Merece la pena destacar que los resultados del poder de frenado obtenidos al usar los 
modelos de Drude extendido33 y de Penn34 para la ELF son aún menores que los obtenidos por el modelo MELF-GOS 
para protones con energías menores de 200 keV; ello se debe fundamentalmente a una descripción incorrecta de las 
excitaciones individuales de los electrones del blanco para momento transferido diferente de cero14. 
En la figura 3(b) se muestran los resultados obtenidos mediante el modelo MELF-GOS para el straggling en la 
pérdida de energía de protones en agua líquida en función de la energía incidente del proyectil. Se observa que el 
straggling aumenta conforme se incrementa la energía del proyectil, tendiendo a un valor límite. Para blancos 
elementales y energías altas, cuando todos los electrones del blanco contribuyen a la pérdida de energía, el valor del 
straggling tiende al straggling de Bohr17, dado por la siguiente expresión   
2
2
1
42
B 4 ZNZeπ=Ω  (5) 
donde Z2 y N corresponden al número atómico y a la densidad atómica del blanco, respectivamente. Cuando el blanco 
es compuesto el straggling de Bohr se puede obtener, de forma aproximada, aplicando la regla de aditividad de Bragg a 
cada uno de los componentes del blanco. Así, para el agua se obtiene ΩB2 = 871 eV2/Å. 
 
3.- Simulación de la dosis depositada por el proyectil en función de la profundidad del material 
 Hemos desarrollado el programa de simulación SEICS (en inglés, Simulation of Energetic Ions and Clusters 
through Solids)12–14 que permite calcular la dosis depositada por un haz de protones en agua líquida en función de la 
profundidad. Este programa calcula numéricamente, mediante un algoritmo de diferencias finitas, las trayectorias de las 
partículas incidentes en el interior del blanco hasta que se detienen. Así, a partir de las coordenadas, velocidades y 
carga de las partículas en cada instante es posible obtener la energía depositada por el proyectil en función de la 
profundidad en el material. 
El programa SEICS incluye el frenado electrónico, que es el principal responsable de la pérdida de energía 
cuando la energía del proyectil está en el rango de las decenas de keV a los MeV. Esta pérdida de energía electrónica se 
calcula mediante el poder de frenado, teniendo en cuenta las fluctuaciones estadísticas en torno a la pérdida de energía 
media asociadas al straggling; para ello utiliza los resultados teóricos que hemos calculado en la sección anterior. 
Conviene recordar que la pérdida de energía electrónica depende del estado de carga y velocidad del proyectil y de la 
respuesta dieléctrica del blanco, tal y como se muestra en las ecuaciones (1)-(4). En el programa SEICS también se 
tienen en cuenta las interacciones del proyectil con los núcleos del blanco, que contribuyen básicamente a la dispersión 
angular del ión y a la pérdida de energía cuando la energía del proyectil es muy baja, esto es, cuando el proyectil está 
próximo a detenerse. Las colisiones nucleares se han incorporado en la simulación mediante un código Montecarlo, 
donde se ha usado el potencial universal ZBL7 para describir la interacción entre el proyectil y los átomos del agua 
líquida. Por último, también se consideran los cambios en el estado de carga del proyectil cuando éste se mueve en el 
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interior del blanco. Así, la distancia recorrida entre los sucesos de captura y pérdida de electrones su evalúa a partir de 
las secciones eficaces de captura y pérdida, relacionadas mediante las fracciones de carga de equilibrio13. 
 
 
 
Figura 4. Dosis depositada por un haz de protones en agua líquida en función de la profundidad. La 
curva continua negra representa el resultado del programa SEICS, mientras que la curva discontinua 
roja representa el resultado obtenido con SRIM200845. La energía incidente del proyectil varía entre 
0.25 y 10 MeV/u, tal y como se indica en la leyenda de cada gráfica. 
 
 
 
Figura 5. Simulación de las trayectorias de 100 protones cuando viajan a través de un blanco de 
agua líquida. Las trayectorias en negro representan los resultados obtenidos con el programa SEICS, 
mientras que las trayectorias en rojo representan los resultados obtenidos con SRIM200845. La 
energía incidente del proyectil se indica en cada gráfica. 
 
Usando el programa SEICS hemos obtenido la distribución de la dosis depositada en agua líquida por un haz 
de protones, en función de la profundidad. En la figura 4 mostramos la dosis para energías del haz de protones de entre 
0.25 MeV/u y 10 MeV/u. Tal y como cabría esperar, se observa que la profundidad a la que aparece el pico de Bragg 
aumenta a medida que se incrementa la energía incidente del proyectil, ya que el proyectil es capaz alcanzar una 
profundidad mayor antes de detenerse. Por tanto, es posible determinar la profundidad a la que el proyectil deposita la 
máxima dosis en el blanco seleccionando la energía incidente del proyectil. En la figura 4 se compara la dosis obtenida 
mediante el código SEICS con los resultados correspondientes al código SRIM200845. Las diferencias observadas 
provienen fundamentalmente del diferente valor del poder de frenado para los protones en agua utilizados en ambas 
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simulaciones, tal y como se observa en la figura 3(a). Conviene destacar que el programa SRIM2008 divide la 
profundidad total del blanco en sólo 100 partes para las cuales evalúa la dosis de energía. Esto implica que cuando la 
energía del proyectil es alta, y por tanto es grande la profundidad a la que se detiene el proyectil, el pico de Bragg 
podría no estar bien localizado. Sin embargo, el programa SEICS permite obtener la dosis de energía para cualquier 
valor de la profundidad, asegurándose así de que el pico de Bragg quede perfectamente localizado. 
A modo de ejemplo, en la figura 5 se muestran las trayectorias obtenidas con el código SEICS para los 
protones que viajan con una energía de 0.5 y 1 MeV/u a través de agua líquida. Nuestros resultados se comparan con 
los valores obtenidos mediante SRIM200845. Por motivos de claridad, hemos representado sólo las trayectorias de 100 
partículas. Nótese que la dispersión lateral es comparable en ambos casos, mientras que se observan diferencias en el 
alcance de las partículas. Estas diferencias están en buen acuerdo con las posiciones del pico de Bragg que se muestran 
en la figura 4. 
 
Conclusiones 
Hemos calculado el poder de frenado y el straggling en la pérdida de energía de protones en agua líquida en 
función de la energía del proyectil, utilizando el formalismo dieléctrico junto con el modelo MELF-GOS para describir 
de forma realista el espectro de pérdida de energía del agua líquida. Para energías menores y cercanas al máximo del 
poder de frenado se observan discrepancias con los resultados proporcionados por SRIM200845 e ICRU4910, ya que 
como no existen datos experimentales del poder de frenado de protones en agua líquida, estos resultados provienen de 
un ajuste a los valores experimentales del poder de frenado en hielo, sin tener en cuenta que existen diferencias 
significativas debido al cambio de fase. 
A partir del modelo MELF-GOS se ha obtenido que la energía de excitación media del agua líquida es I = 79.4 
eV, resultado que está en concordancia con la tendencia de los nuevos datos experimentales43. Sin embargo, conviene 
destacar que este valor es mayor que el tabulado en el informe de ICRU4910, y mucho mayor que el usado en el 
informe de ICRU7311. 
También hemos presentado la dosis depositada por protones en agua líquida en función de la profundidad. 
Para ello se ha usado el programa SEICS, donde se tiene en cuenta el frenado electrónico del proyectil, los procesos de 
pérdida y captura de electrones en su recorrido a través del blanco y las colisiones elásticas con los núcleos del 
material. Los resultados obtenidos difieren significativamente de los proporcionados por el código SRIM200845, debido 
fundamentalmente al diferente valor del poder de frenado que utiliza este programa. 
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